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水素は最もシンプルな分子種にもかかわらず、その核量子性が凝縮相における

構造や熱力学特性を支配すると言われる。我々は最近、計算コストを抑えなが

らも、液体水素の動径分布関数・拡散係数・粘性係数を異なる温度で再現でき

る量子分子動力学法を開発したので報告したい。 

こ れ ま で 我 々 は 、 Wave 

Packet(WP)描像を分子動力学法に

組み込むことで、核の伸縮やゼロ

点エネルギーといった核量子効果

を取り入れた新しい半量子分子動

力学法を開発し、液体水における

核量子効果を議論してきた。[1、2、

3] これは、個々の核 WP の実時

間 trajectoryを追える半量子分子動

力学法を凝縮系で実現することに

成功した初めての例である。しか

し、この半量子分子動力学法も含

め、これまで凝縮相において核の

量子効果を考慮した分子動力学法

は、すべてあらかじめ与えられた

モデル相互作用ポテンシャル上で

核量子性を取り入れている。 

我々は最近、核だけでなく電子も

同時に WP 化する事で、より普遍

性の高い量子分子動力学法を開発 図１：パラ水素の動径分布関数。より正確 

した。[4]この手法は、核WP と電    な経路積分モンテカルロ(PIMC)法と 

子WP からパラ水素分子の二量体に   比較している。第一ピークの shoulder 

ついての拡張相互作用ポテンシャル   は第一溶媒和殻の二原子分子構造を 

を陽に導出すること[5]で可能となっ   反映している。14 Kでも固化が生じ 

た量子分子動力学法と呼べる新手法   ないのは核量子性が効いているため 

である。実際、この新手法は以下の   と考えられる。 

アドバンテージを持つ。 

（１）分子内・分子間の相互作用 



に関して、モデル相互作用ポテンシャルや経験的パラメータの導入が不要であ

る。（２）拡張相互作用ポテンシャルを通して核量子性を非摂動的に取り入れて

いる。（３）水素核一つ一つのダイナミクスをその伸縮運動（局在化・非局在化）

も含めて実時間で追える。（４）非平衡状態のダイナミクスや緩和過程を追える。

（５）凝縮系においても非対称・非球形の水素分子を扱っており、分子配向や

libration ダイナミクスを記述できる。（６）凝縮系においても分子内振動など分

子の内部自由度を追究できる。（７）気相から固相まで幅広い系に適用可能であ

る。 

本手法により、凝縮水素系をその微視的な水素分子構造・ダイナミクスも含め

て追究することが可能となった。本発表ではそれを初めて可視化したムービー

もお見せしたい。 

 

図２：パラ水素の拡散係数。シス

テムサイズ依存性が他の半量子分

子動力学法と同様、分子数Nmolの

1/3に反比例する。このシステムサ

イズ依存性は、古典分子動力学法

では出現せず、核量子効果のひと

つと認識されている。システムサ

イズを外挿して得られる拡散係数、

および図の傾きから見積もられる

粘性率は実験値に近い。 
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